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选择素（selectin）与其配体间相互作用介导的细胞粘附在炎症级联反应、肿瘤转移
和淋巴细胞归巢等病理、生理过程中起重要作用[1]。X-ray 衍射发现 P-选择素的最小功
能单位――Ca2+ 型外源凝集素 Lectin 结构域和相邻的类上皮生长因子 EGF 结构域（简
称 P-LE）――呈现两种不同的构象，主要体现在两个方面：一是 Lectin 与 EGF 两结构
域的相对取向不同；二是 Lectin 结构域内部三个柔性区域以及 Lectin-EGF 之间绞链区
构象的不同（Fig. 1）[2]。然而这两种不同构象之间有无必然联系，导致这两种不同构
象的结构基础是什么，是否具有相应的生理功能还不清楚。 
 
Fig. 1 P-选择素的 Lectin，EGF 结构域（P-LE）的两种不同构象：没有配体时的构象（蓝），与有配体 SGP3 结合时
的构象（灰）。Lectin 结构域内部以及 lectin-EGF 之间主要的构象差别用红色圆圈标注。 
以已有构象为基础，以分子动力学模拟为手段[3]，本文对 Lectin 结构域自身稳定
性、配体对 Lectin 稳定性的影响、EGF 结构域不同取向对 Lectin 结构域的影响等进行
了模拟与分析。初步模拟结果表明：单独的 Lectin 结构域高亲和性构象不稳定；配体以
及特定的 EGF 取向有助于维持 Lectin 结构域的高亲和性构象；EGF 取向与 Lectin 结构
域构象之间的关联需要两结构域之间特定氨基酸的相互作用。上述模拟工作将为从原子
水平上进一步理解 P-选择素－配体间相互作用的结构-功能关系提供新线索。 
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